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【はじめに】近年、AlNおよびGaNの混晶半導体であるAlGaNは、ワイドバンドギャップ(3.4～6.2 

eV)半導体であることから深紫外発光デバイスへの応用が期待されている。また、分子線エピタキ

シー法(MBE)を用いてAlN基板にAlGaNをエピタキシャル成長させることで、自己組織的に量子ド

ットを形成することができ、高い発光効率が報告されている[1,2]。特にMBEにおいては、Al組成

に依存して形成する量子ドットの密度およびサイズ等が変化し、Al組成が0.42で2次元成長と3次

元成長との成長様式の変化が観測されている[1]。一方、これまでに我々は、AlN基板上における

GaN薄膜の成長様式に関して自由エネルギー表式を用いて表面エネルギーの面方位依存性と成長

様式の関係性を明らかにした[3]。本研究では、AlN基板上におけるAlGaN薄膜において{11̅03}フ

ァセットから成る六角錐台型の3次元島の形成[4]に注目し、AlxGa1-xNのAl組成と3次元島形成の関

係について原子間ポテンシャル法および自由エネルギー表式を用いて議論する。 

【結果および考察】原子間ポテンシャルを用いた凝集エネルギー計算に基づきAlxGa1-

xN/AlN(0001)系でのミスフィット転位の形成可

能性を検討したところ、その臨界膜厚はx=0、

0.25および0.5において、それぞれ7、26および40 

monolayerとなり、転位形成エネルギーは2.83、

4.11および4.50 eV/Åと算出された。この計算結

果を用いて、自由エネルギー表式によりAlN基

板上のAlxGa1-xN (x=0、0.25、0.5)薄膜における2

次元転位成長(2D-MD)および3次元島成長(3D-

coherent)との境界をAlxGa1-xN (0001)の表面エネ

ルギー𝛾0001および表面エネルギーの比κ =

𝛾11̅03/𝛾0001の関数として表したものがFig.であ

る。この図から、Al組成の増大に伴い3D-

coherent領域が減少することがわかる。これは、

Al組成の増大により基板との格子不整合度が

減少して、3次元島形成時の弾性歪み減少率が

低くなるためである。また、𝛾0001の組成依存性

は10 meV/Å2程度であると考えられることから

[5]、Al組成が0.42における成長様式の変化[1]は

3次元島形成時の弾性歪み減少率に起因してい

るものと考えられる。 
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Fig. Calculated growth mode boundary for AlxGa1-xN on 

AlN between 2D-MD and 3D-coherent as functions of 

𝛾0001  and κ. Blue, red and green lines shows that Al 

composition x are 0, 0.25 and 0.5, respectively. 

Calculated surface energies of GaN(0001) and 

AlN(0001) under N-rich condition [5] are also shown. 
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